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【緒言】 
二核正八面体型高スピンコバルト(II)錯体の磁気的性質を解釈することは，軌道角運動量の寄与の

ために困難である。しかし近年のコンピュータ技術の発展のおかげで，三つの問題点（ローカルなス

ピン軌道相互作用の問題，コバルト周りのひずみの問題，交換相互作用の異方性の問題）を解決し，

磁気的性質の解釈が可能になってきた[1, 2]。しかし二つのコバルト周りのひずみ方向（歪み軸）の

相対的な位置関係の影響についてはまだ十分考慮されていない。そこで今回，歪み軸の傾きの影響を

考慮した磁化率の理論式を導いき，歪み軸の傾きと磁気的性質の関係について考察した。 

 

【方法】 
計算は Power Macintosh 7300/180（OS J1-7.5.5）および Macintosh iBook（Mac OS 9.2）でおこなった。 

 

【結果】 
コバルト周りのひずみの方向

（歪み軸）を表すために二つの角

φとψを定義し（図１），磁化率の

理論式を導いた。これによって歪

み軸の傾きの影響を考慮して磁化

率の温度変化をシミュレートする

ことができるようになった。例と

してyz平面内で歪み軸が傾いた場

合の磁化率の温度変化を図２に示

す。ここでは反強磁性的相互作用

を仮定したが，歪み軸の傾き角の影響で低温部分の磁化率が大きく変化することが示された。 

図２ 磁化率の温度変化

に及ぼすφの影響 

図１ 歪み軸の定義 
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